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R ¥ G x y z B
Y 0.5 0.2500000)" 0.47284(10) 0,72062(24) 2.55(7)
521 0.5 0.25000(0) 0.71570(33) 0.37563(77) 5.07(20)
$24 1.0 0.06685(17) 0.17065(19) 0.54247(47) 4.52(133
(o} 0.5 0.25000(0) 0.35188(66) 0.56674(152) 4.04(48)
02 1.0 0.14883(31) 0.44844(35) 0.53795(81) 3.18(31)
03 1.0 0.14256(34) 0.55512(38) 0.75747(87) 3.62(31)
04 0.5 0.25000(0) 0.56338(72) 0.94074(166) 4.77(47)
N23 0.5 0.25000(0) 0.57117(72) 0.51956(166) 3.28(59)
N26 1.0 0.17487(42) 0.09844(47) 0.39285(108) 3.88(39)
c22 0.5 0.25000(0) 0.63298(68) 0.46107(161) 1.85(74)
C25 1.0 0.13056(43) 0.12803(49) 0.45384(114) 4.91(49)
ci 1.0 0.18932(54) 0.32101(61) 0.49446(140) 5.91(46)
c2 1.0 0.14253(56) 0.37660(63) 0.44893(145) 5.15(47)
c3 1.0 0.10673(45) 0.50853(51) 0.49734(122) 5.24(47)
C4 1.0 0.07068(53) 0.51089(¢59) 0.34458(137) 5.06(47)
Cc5 1.0 0.03250(52) 0.57789(59) 0.31166(134) 5.16(48)
c6 1.0 0.03076(51) 0.63834(57) 0.42311(132) 4.66(47)
Cc7 1.0 0.06689(55) 0.63573(61) 0.58329(141) 4.76(48)
Cc8 1.0 0.10389(49) 0.56765(55) 0.61277(125) 3.78(48)
c9 1.0 0.14158(59) 0.61487(66) 0.88341(151) 3.02(48)
Cc10 1.0 0.18710(52) 0.58653(59) - 0.02128(136) 3.22(47)
H1A 1.0 0.19700 0.28500 0.39400 5.91
HIB 1.0 0.16300 0.29000 0.57650 5.91
H2A 1.0 0.15000 0.38100 0.33000 5.15
H2B 1.0 0.09000 0.35800 0.45500 5.15
H4 1.0 0.07200 0.46400 0.26500 5.06
H5 1.0 0.00400 0.58300 0.21600 5.16
H6 1.0 - 0.99200 0.67700 0.41000 4.66
H7 1.0 0.07500 0.68200 0.64800 4.76
H9A 1.0 0.16100 0.66200 0.84000 3.02
HIB 1.0 0.09600 0.62500 0.94500 3.02
H10A 1.0 0.19650 0.62770 0.11200 3.22
H10B 1.0 0.16620 0.53900 0.08600 3.22
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%2 @ERAL)
Y—01 2.422(12) $21--C22 1.582(13) Cl—HlA 1.023(11)
Y—02 2.516(6) $24--C25 1.626(9) Cl1—HIB 0.944(11)
Y—03 2.583(7) N23--C22 1.165(17) C2--H2A 0.959(12)
Y -04 2.346(13) N26-~C25 1.128(12) C2—H2B 1.094(11)
Y- N23 2.332(13) cl—c2 1.385(15) C4—H4 1.028(10)
Y-—N26 2.371(9) C3--C4 1.410(14) C5—H5 0.952(11)
o1--Cl 1.439(12) C3—C8 1.374(13) C6—H6 1.025(10)
02--C2 1.434(13) C4--C5 1.409(¢15) C7—H7 0.964(11)
02--C3 1.372(11) C5--C6 1.370(15) C9-—H9A 0.965(12)
03-C8 1.400(12) C6-~C7 1.462(15) C9~H9B 1.045(12)
03--C9 1.438(14) C7--C8 1.407(14) Cl0—HI0A 1.030(10)
04--C10 1.461(12) 9 --C10 1.503(16) C10-—H10B 1.054(10)
#3 BAKRC)
0l1—Y 04 162.14(35) C4—C5---C6 121.36(96) || c3—cCc4—H4 119.556(96)
N23—Y—N26 140.69(34) C5—C6~-C7 121.77(94) C5-~C4-—-H4 123.19(99)
N23-Y --0O1 106.47(35) C6—C7—C8 115.31(93) C4—C5—H5 123.03(102)
N23—Y-—02 74.18(30) 03—C8-—C3 114.21(82) | c6—C5—H5 115.47(100)
N23—-Y-—-03 71.12(30) 03--C8~-C7 123.58(87) C5-—-C6—H6 116.77(95)
N23-—Y --04 91.38(37) C3—C8--C7 122.17¢91) | C7—C6—~H6 118.55(94)
Y--O1 —-Cl 121.43(69) 03-—-C9—C10 105.34(87) C6—C7—H7 121.37(102)
Cl—Ol —C1* 113.99(88) 04—C10—C9 106.61(89) C8—C7—H7 121.17(104)
C2—02--C3 119.08(74) §21—-C22-N23 178.12(102) {| 03—C9--H94A 110.63(100)
C8—03-—-C9 116.91(77) $24-—C25--N26 179.77(87) 03—-C9 ~H9B 117.25(99)
Y—04--C10 120.59(71) O1—Cl-—-HI1A 114.29(95) || c10—C9-—H9A 107.12(102)
C10—04-—C10* 117.80(91) 01-—-Cl1—HI1B 108.16(97) C10—C9-—H9B 103.65(95)
Y-—-N23-—-C22 160.29(91) C2—Cl—HI1A 108.57¢97) || H9A--C9—HIB 111.89(111)
Y—N26-—-C25 167.30(77) Cc2—--Cl1—HI1B 105.80(100) || 04—C10—H10A 109.89(91)
01--Ccl1—-C2 114.21(95) H1A—~C1--HI1B 105.07(100) || 04—C10—H10B 109.74(90)
02—C2—C! 114.40(92) 02--C2—H2A 113.77(97) | c9—C10—H10A 113.20(94)
02—--C3—C4 122.30(83) 02 -C2—H2B 108.42(88) C9—CIl0—HIDR 111.82(92)
02-C3-—C8 115.54(81) Cl.—-C2—H2A 102.01¢99) | HI0A--C10--HIOB| 105.60(91)
Cc4—C3—C8 122.13(89) Cl—C2-—H2B 115.21(99)
C3--C4—C5 117.22(92) H2A—C2—H2B 102.39(98)
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